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摘要 : 【目的 ] 目 前驱 避 剂 的 作用 机 理 研究 还 不 理想 ,本 研究 从 单个 藻类 驱 避 化 合 物 分 子 与 不 同 种 类 引诱 气味 分 子 
同时 相互 缔 合 的 角度 人 手 ,通过 理论 计算 探究 该 缔 合 与 蚊虫 驱 避 作用 的 关系 ,从 而 为 驱 避 作用 机 理 研 究 提供 新 认 
识 。 Gaussian View 4. 1 和 Gaussian 03W 软件 构建 和 优化 酉 类 驱 避 化 合 物 单 体 . 单 体 与 引诱 物 L- 乳 酸 及 
氮 分 子 同 时 缔 合 后 三 分 子 缔 合 体 的 结构 ,获得 其 最 低能 量 结构 和 缔 合 能 ;通过 程序 Ampac 8. 16 将 前 述 结构 导入 到 
程序 Codessa 2.7. ,计算 各 类 结构 描述 符 ; 再 利用 Codessa 2. 7. 10 的 启发 式 方法 得 到 一 系列 缔 合 体 结构 描述 符 与 
驱 避 活性 之 间 的 定量 关系 模型 ,并 通过 转折 点 确定 ,模型 验证 后 确定 最 佳 定量 关系 计算 模型 。[ 结果 】 三 分 子 缔 合 
的 缔 合 能 基本 上 在 20 ~50 kJ/mol 的 范围 ,所 得 最 佳 三 参数 定量 计算 模型 的 R^ 值 为 0.9098 ,包含 的 3 个 结构 描述 
符 分 别 是 三 分 子 缔 合 体 的 maximum nucleophilic reactivity index for a C atom, topographic electronic index (all bonds) 
[ Zefirov’ s PC] 和 exchange energy + e-e repulsion for a H-O bond。【 结 论 】 莫 类 驱 避 化 合 物 分 子 可 同时 与 2 个 不 同 
种 类 的 引诱 物 分 子 发 生 缮 合作 用 ,该 缮 合作 用 符合 气 键 的 能 量 基本 特征 ; 缔 合 体 的 碳 原 子 最 大 原子 核反应 指数 所 
有 键 的 拓扑 电子 指数 、 氧 氧 键 电 子 间 交换 互 斥 能 对 驱 避 活性 影响 显著 。 这 些 结果 初步 说 明 芷 类 驱 避 化 合 物 与 引诱 
物 三 分 子 缔 合 作用 确实 存在 , 且 该 缔 合 作用 对 驱 避 活性 具有 显著 影响 ， 这 为 驱 避 机 理 的 研究 提供 了 新 的 理论 依据 。 
关键 词 : 帖 类 驱 避 剂 ; 引诱 物 ; 三 分 子 缔 合 ; 缔 合 能 ; 定量 构 效 关系 ; 结构 描述 符 
中 图 分 类 号 : Q964 ”文献 标识 码 : A ”文章 编号 : 0454-6296(2014 )09-1025-07 
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Abstract: [ Aim] The research of repellent mechanism is still unsatisfactory. This study intends to 
investigate the trimolecular association between single terpenoid repellent and two different attractants , 
and the relationship between the trimolecular association and mosquito repellency through the theoretical 
calculation. The goal is to develop a new direction for the repellent mechanism research. [ Methods ] 
Gaussian View 4. 1 and Gaussian 03W softwares were used to build and optimize the structure of 
terpenoid repellent monomers and trimolecular complexes which comprise L-lactic acid, ammonia and 
repellents. The optimized structure and association energy were obtained after optimization. Ampac 8. 16 
was applied to import all the above structures into the Codessa 2. 7. 10 software. Various kinds of 
structural descriptors were calculated, and a series of quantitative models which imply the relationship 
between structural descriptor of the association and repellent activity were generated by the heuristic 
method encoded in Codessa 2. 7. 10. The best quantitative model was picked out through breaking point 
rule and model validation. [Results] The energy of trimolecular association is basically in the range of 20 
to 50 kJ/mol, and the R^ of the best three-parameter quantitative model is 0. 9098. Three structural 
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descriptors contained in the model were the maximum nucleophilic reactivity index for a C atom, 


topographic electronic index (all bonds) [ Zefirov' s PC] and exchange energy + e-e repulsion for a H-O 


bond. [ Conclusion] A terpenoid repellent molecule can associate with two different attractant molecules at 


the same time, and this trimolecular association matches the basic characteristics of hydrogen bonds. The 


maximum nucleophilic reactivity index for a C atom, topographic electronic index (all bonds) [Zefirov' s 


PC] and exchange energy + e-e repulsion for a H-O bond, which are three descriptors generated from 


trimolecular complexes, tightly correlate to the repellency. This research preliminarily illustrates the 


existence of trimolecular association between terpenoid repellents and attractants, and its influence on the 


repellency. The result provides a new theoretical basis for the future repellent mechanism research. 


Key words: Terpenoid repellent; attractant; trimolecular association; association energy; quantitative 


structure-activity relationship ( QSAR) ; structural descriptor 





JC n e V BR o n — , ELA DOSE ARI 
生活 ,更 为 严重 的 是 可 以 携带 多 种 病原 体 , Pe EE 
疾 . 登 音 热 . 黄 热 病 等 多 种 疾病 (Hemingway, 2004) 。 
长 期 以 来 ,人 们 主要 依赖 化 学 杀 虫 剂 来 防治 蚊虫 。 
然而 杀 虫 剂 的 长 期 和 过 度 使 用 ,导致 了 蚊虫 抗 药性 
和 农药 残留 等 问题 ( 孟 凤 霞 等 ,2011)。 虽 然 驱 避 剂 
在 不 同情 况 下 对 不 同 种 类 蚊虫 的 幼虫 或 成 虫 具有 不 
同 程度 的 杀 虫 活性 (Xue et al., 2003; Zhu et al., 
2008) ) ,也 可 能 需要 考虑 其 抗 性 问题 ( Visser, 1986) , 
但 驱 避 剂 的 总 体 安全 性 已 得 到 长 期 检验 。 因 此 驱 避 
剂 越 来 越 被 人 们 重视 ,其 作用 机 理 也 备 受 关注 。 我 
们 以 松节油 为 原料 合成 了 一 系列 项 类 驱 避 化 合 物 ， 
并 开展 了 蚊虫 驱 避 活性 的 筛选 和 定量 构 效 关系 研 
究 ,筛选 到 了 具有 较 好 驱 避 活性 的 茧 类 化 合 物 ,获得 
了 定量 构 效 关系 的 初步 认识 ( 王 宗 德 等 , 2005 ， 
2007 ; 郑 卫 青 等 ,2008; Wang et al., 2008; 雇 圣 良 等 ， 
2012a, 2012b) 。 

由 于 多 方面 原因 ,目前 仍 无 法 对 驱 避 机 理 做 出 
清晰 的 解释 。 近 年 来 ,国外 研究 者 从 气味 受 体 、 嗅 觉 
神经 元 等 方面 来 探索 蚊虫 的 嗅觉 驱 避 机 制 。Ditzen 
等 (2008 ) 人 研究 发 现 了 避 蚊 胺 (N,N-diethyl-3-methyl 
benzoyl amide ,DEET) 的 分 子 误 标 ,并 表明 DEET 通 
过 阻 断 OR38b 的 气味 受 体 的 功能 来 起 作用 ;Syed 和 
Leal (2008 ) 从 神经 元 研究 和 行为 学 实验 得 出 蚊虫 咱 
觉 受 体 神经 元 对 DEET 直接 感知 而 主动 且 避 ;Turmer 
等 (2011) 研究 发 现 一 些 具 驱 避 活 性 的 物质 能 延长 
CO, 受 体 神经 元 的 激活 状态 ,致使 四 比 亚 按 蚊 
Anopheles gambiae , SÍ f£ JÆ $X% Culex quinquefasciatus 
和 埃及 伊 蚊 Aedes aegypti 对 宿主 的 搜寻 行为 和 对 引 
诱 气 味 组 分 的 识别 被 干扰 和 阻 断 ; DeGennaro 等 
(2013) 通 过 对 共同 受 体 突变 的 蚊虫 研究 发 现 气 味 
受 体 通 道 对 于 嗜 血 蚊虫 区 别人 类 和 非 人 类 宿主 以 及 
它们 被 DEET 有 效 击 退 起 着 至 关 重 要 的 作用 。 国 内 






















































































的 研究 者 从 行为 学 、 触 角 电 生 理 、 定 量 构 效 关系 等 几 
个 方面 对 蚊虫 如 何 远离 驱 避 剂 的 机 理 开 展 了 大 量 研 
Fo REHE (2013) 的 驱 避 与 引诱 联合 使 用 研究 表 
HH ,在 适当 距离 范围 内 , 驱 避 -引诱 联合 使 用 提高 蚊 
虫 引诱 效率 ; Hao 等 (2013 ) 利用 风 洞 嗅觉 仪 测定 6 
种 花香 气味 化 合 物 单独 作用 以 及 与 宿主 共同 作用 对 
白 纹 伊 蚊 A. albopictus 的 行为 影响 ,结果 表明 单独 
作用 时 闸 香 醛 在 所 有 测定 浓度 和 丁香 酚 在 48% ~ 
96% 浓 度 时 具有 引诱 效果 ,其 他 4 种 化 合 物 在 较 低 
浓度 和 较 高 浓度 时 分 别 具 有 引诱 和 驱 避 效果 ,人 然而 
与 宿主 共同 作用 时 , 除 茄 香 醛 外 ,所 有 化 合 物 在 测定 
浓度 均 具 有 驱 避 效果 ;随后 Song 等 (2013 ) 通过 定量 
构 效 关系 研究 表明 不 仅 驱 避 物 的 结构 对 其 活性 有 影 
响 , 而 且 驱 避 物 和 乳酸 的 复合 物 也 起 到 重要 作用 ; 忻 
伟 隆 等 (2014) 从 缔 合 作用 的 角度 ,利用 Y 型 嗅觉 仪 
分 别 测定 氨 、DEET UKA DEET 缔 合 物 对 白 纹 
BBC A. albopictus 的 行为 反应 ,结果 表明 氮 与 DEET 
的 缔 合 可 以 增强 白 纹 伊 蚊 A. albopictus 的 驱 避 行 ; 
反应 。 

蚊虫 具有 高 度 专 一 和 极其 灵敏 的 嗅觉 系统 , 它 
们 能 感知 宿主 散发 的 气味 并 进一步 搜寻 定位 和 吸 
血 。 研 究 表明 ,对 蚊虫 具有 引诱 作用 的 人 体 引诱 物 
主要 包括 乳酸 、 氨 、 二 氧化 碳 、1- 辛 烯 3- 醇 和 一 些小 
ArT RB ( Acree et al., 1968; Carlson et al., 1973; 
Takken and Kline, 1989; Kline, 1994; Geier et al., 
1999 ) 。 与 乳酸 单独 存在 相 比 ,乳酸 与 氮 的 混合 气 
味 对 冈比亚 按 蚊 An. gambiae 的 引诱 力 显著 增强 
( Enserink , 2002 ) , 宿主 气味 的 组 成 、 含 量 和 比例 
的 差异 可 以 影响 蚊虫 对 宿主 是 否 偏好 。 对 宿主 气味 
组 成 的 改变 ,有 可 能 导致 其 引诱 力 的 变化 。 据 此 ， 
我 们 推测 驱 避 剂 有 可 能 对 引诱 气味 组 分 带 来 改变 ， 
并 对 驱 避 活性 产生 影响 。 我 们 在 前 期 研究 中 ,使 用 
计算 化 学 手段 计算 了 单个 音 类 驱 避 剂 分 子 分 别 与 单 
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个 氨 、 乳 酸 、1- 辛 烯 3- 醇 二氧化碳 分 子 的 缔 合 ,得 出 
了 该 类 缔 合 作用 对 驱 避 活性 具有 显著 影响 的 初步 结 
论 ( 雇 圣 良 等 , 2012a, 2012b, 2014; Song et al., 
2013), 

在 单个 驱 避 剂 分 子 和 单个 引诱 物 分 子 发 生 缔 合 
作用 研究 成 果 的 基础 上 ,我 们 推测 驱 避 化 合 物 可 能 
同时 与 多 个 引诱 物 分 子 发 生 缔 合作 用 ,并 对 活性 产 

影响 。 此 ,我 们 借助 Gaussian View 4. 1, 
Gaussian 03W , Ampac 8. 16 和 Codessa 2. 7. 10 进行 
Y de poH V 5 2 个 不 同 种 类 引诱 物 同时 发 生 
缔 合 作用 (三 分 子 缔 合 ) 的 计算 研究 ,初步 结果 表明 
三 分 子 缔 合 作用 可 以 发 生 , 并 对 驱 避 活性 具有 显著 
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1 材料 与 方法 


1.1 分 析 数 据 来 源 

22 个 莫 类 蚊虫 驱 避 化 合 物 对 白 纹 伊 蚊 A. 
albopictus 的 驱 避 活性 数据 引 自 文献 (Wang et al., 
2008) ,其 中 , 驱 避 率 (repelleney ratio，RR) 和 校正 驱 
避 率 (corrected repellency ratio, CRR) 计算 公式 
如 下 : 


RR = 


TN - TNB 
TN X 100; 


RR - CERR 
100 - CERR 
式 中 ,7TN 表示 用 于 实验 的 蚊虫 总 数 ,TVB 表示 叮咬 
的 蚊虫 总 数 , CERR 为 对 照 试 验 驱 避 率 (control 
experiment repellency ratio) 。 
1.2. 定量 构 效 关系 计算 
1.2.1 结构 构建 及 其 优化 :利用 GaussView 4.1 分 
别 构建 22 个 昔 类 蚊虫 驱 避 化 合 物 单 体 2 种 引诱 物 
(L- 乳 酸 、 氮 ) 单 体 以 及 驱 避 化 合 物 分 子 同时 与 2 种 
引诱 物 分 子 缔 合 的 三 分 子 缔 合 体 的 三 维 结构 式 。 表 
由 Gaussian 03W 在 计算 水 平 为 rhf/6-31g(d) 对 
GaussView 4. 1 构建 的 结构 进行 优化 ,获得 最 低能 量 
结构 。 
1.2.2 Ampac 8. 16 转换 结构 式 与 缔 合 能 量 的 计 
算 :通过 计算 三 分 子 缔 合 前 后 的 能 量 差 值 ,获得 缔 合 
能 量 的 值 。 缔 合 能 量 计算 公式 : 

AE - E(D) -[E(A,) * E(A,) + 五 (及 )]。 
其 中 , 入 E 表示 缔 合 能 量 ,Eb(D) 表 示 缔 合体 的 能 量 ， 
EC RR L- 乳 酸 分 子 的 能 量 ,A(4, ) Ro AA E 


CRR = x 100, 




















的 能 量 ECR) do rok 423 T ORE SR s 

1.2.3 定量 构 效 关系 模型 的 建立 和 最 佳 模型 的 确 
定 :将 驱 避 化 合 物 的 活性 数据 与 Ampac 8.16 转换 格 
式 后 的 所 有 缔 合 体 结构 的 文件 导 和 人 Codessa 2. 7. 10 
软件 中 ,计算 它们 的 结构 描述 符 。 再 通过 软件 内 部 
的 局 发 式 方法 进行 回归 计算 ,筛选 出 显著 性 结构 参 
数 。 根 据 多 元 线性 回归 的 要 求 ,样本 数 和 参数 个 数 
的 关系 应 符合 nz3(k 1) (n 表示 样本 数 ,k 表示 最 
终 模型 中 的 参数 个 数 ) 。 同 时 参考 Codessa 2. 7. 10 
的 手册 对 定量 构 效 关系 模型 进行 判断 ,最 后 确定 最 
佳 计算 模型 。 

1.2.4 最 佳 定量 构 效 关系 模型 的 检验 :根据 内 部 检 
验方 法 ,将 22 个 驱 避 化 合 物 按 编号 顺序 分 为 3 组 ， 
分 别 是 A,B 和 C 组 ,其 中 A 组 :1, 4, 7… 等 ,B 组 : 
2,5, 8… 等 ,余下 的 为 C 组 。 再 将 A+B,B+C,A 
+ C HAF] Codessa 2.7.10, 对 其 进行 描述 符 的 计 
算 以 及 模型 建立 ,获得 对 应 的 RR,F 和 5 fü. fud 
所 得 模型 计算 对 应 的 剩余 化 合 物 的 活性 值 ,将 此 预 
测 值 导入 到 Codessa 2.7. 10 中 ,对 计算 获得 相应 的 
R? F FI S 值 进 行 分 析 和 验证 。 









































2 结果 与 分 析 


2.1 熙 类 驱 避 化 合 物 与 三 分 子 缔 合 的 缔 合 能 量 

三 分 子 缔 合 的 缔 合 能 量 见 表 1。 缔 合 不 引起 化 
学 性 质 改 变 , 体 系 能 量 降低 越 多 , 缔 合 体 越 稳定 ,在 
介质 极 性 增 大 或 体系 温度 升 高 时 缔 合 作用 减少 或 消 
失 (Dunn，2002) 。 氢 键 键 能 的 范围 一 般 在 8 ~ 42 
kJ/mol 之 间 , 其 中 小 于 17 kJ/mol 的 氧 键 属 于 较 弱 
^& 5,17 ~ 63 kJ/mol 的 氧 键 属于 中 等 强度 氧 键 ， 
63 ~ 167 kJ/mol 的 氧 键 则 是 较 强 氧 键 ( Pauling, 
1960; Jeffrey and Schaad, 1991; 
Steiner, 1999) 。 由 表 1 中 的 缔 合 能 量 可 知 驱 避 化 
合 物 与 2 个 引诱 物 分 子 之 间 的 缔 合 作用 处 于 氢 键 作 
用 范围 。 
2.2 确定 的 最 佳 定量 构 效 关系 模型 

按照 最 佳 定 量 构 效 关系 模型 的 确定 方法 , 经 
Codessa 2. 7. 10 软件 计算 ,获得 不 同 结构 描述 符 个 
数 的 定量 构 效 关 模 型 对 应 的 尼 (EUR RT. (EE (36 2) 。 

获得 的 最 佳 定 量 构 效 关系 模型 ,其 R 为 
0. 9098, F Jj 60. 50,5? 为 0.0010。 模型 的 回归 系数 
和 ,回归 系数 标准 误 AX,: 检验 值 . 以 及 3 个 结构 描 
述 符 的 具体 含义 ( 表 3) 。 
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A1 车 类 驱 避 化 合 物 与 引诱 物 三 分 子 缔 合 的 缔 合 能 量 ( kJ/mol) 
Table 1 Energy (kJ/mol) of the trimolecular association process of terpenoid repellents and attractants 
[乳酸 分 子 能 量 



































































































































编号 IMLAY mayne “于 全 多 二 这 二 揽 分 子 能 量 AARE MANEN 
No. Repellents Repellent energy Ammonia energy Complex energy Association energy 
acid energy 
sj FEE] yRpUE-1- jèr iens 
1 4-(1- 3E CLARAE) I-ROURI-L- BE CBE -248 957.2349 -137 837.360 -23 973.72763 -410 803.4468 -35.12 
4-(I-Methylethylene) -1-cyclohexenyl-1-ethyl acetate 
Sar IRH) 1 -IKO 17 Ra eNe 
4-(1- 甲 基 乙 烯 基 )-!- 环 已 烯 -1 CTS -263 981.8722 -137 837.360 -23 973.72763 -425 827.0429 -34.07 
4-(1-Methylethylene) -1-cyclohexenyl-1-ethyl propionate 
-BEI ARAN 
3 8- 产 基 别 一 氧 欧 缕 本 -209 311.8656 -137 837.369 -23 973.72763 -371 153.9405 -30.98 
8-Hydroxylcarveol 
-Pn — A Es DE Fn one 
4 8-KOEMI — ANAN RR -252 526.3406 -137 837.3690 -23 973.72763 -414 370. 7992 -33.36 
8-Hydroxylcarveol formate 
-Xzdk 9| — e Hz RN 
5 8-ROENI ANA RENS -267 545.5137 -137 837.360 -23 973.72763 -429 386.3486 - 29.74 
8-Hydroxylcarveol acetate 
-X«d 9| — A 3 PEE GS 
6 8- 产 基 别 一 所 SPAREN RNE -282 569.7884 -137 837.369 -23 973.72763 -444 421.8098 -40.92 
8-Hydroxylcarveol propionate 
7 Daaa -181 150.6897 -137 837.369 -23 973.72763 -342 990.3547 -28.57 
Menthol 
A she H pja 
8 乙酸 薄荷 本 -239 385.9175 -137 837.369 -23 973.72763 -401 233.1638 -36.15 
Menthyl acetate 
DUNT 
9 再 酸 薄荷 本 -254 410. 207 -137 837.369 -23 973.72763 -416 266.1192 -44.82 
Menthyl propionate 
诺 下 醇 
10 Nopol -190 606.016 -137 837.369 -23 973.72763 -352 453.344 -36.23 
opo 
11 Wi p F AERE -205 589.3897 -137 837.369 -23 973.72763 -367 433.5301 -33.04 
Nopyl methyl ether 
12 Wi h AERE -220 612.5148 -137 837.369 -23 973.72763 -382 454.3433 -30.73 
Nopyl ethyl ether 
13 Wi P AERE -248 957.2349 -137 837.3690 -23 973.72763 -410 803.4468 -35.12 
Nopyl propyl ether 
PRI u 
14 Be PR -235 640.914 -137 837.369 -23 973.72763 -397 476.5385 - 24.53 





Nopyl formate 


[oru 已 
15 乙酸 庄 下 本 -233 825.0834 -137 837.369 -23 973.72763 -395 668.9835 -32.8 
Nopyl acetate 


TA u 
16 PIRE Pi -248 848.0367 -137 837.360 -23 973.72763 -410 689.6401 -30.51 
Nopyl propionate 


2, 3- 环 氧 菠 烷 
17 HR 2 -263 872.6763 -137 837.369 -23 973.72763 -425 7119. 5049 -35.73 
2 ,3-Epoxypinane 


iJ EX 32: Jk FH je 7. Wes 
18 内 型 异 欧 烷 基 甲 醇 乙酸 本 — 175 458.4733 —137 837.369 -23 973.72763 -337 304.4951 —34.93 


Endo-isocamphanylmethannol acetate 























iJ E 375 pez - pc FH E Dr o Re 
19 内 型 异 欧 烷 基 甲醇 琴 酸 本 —251 669.5413 —137 837.360 -23 973. 772763 -413 508.2236 -27.59 


Endo-isocamphanylmethannol propionate 


J 1-R3ebut-3-JE IE RI 
20 内 型 LSHRBEAE-S-DUS C BRI -266 694.5189 -137 837.369 -23 973.72763 -428 533.1075 -27.49 


Endo-1 -isocamphanyl-3-pentanol acetate 





J 1- Res 3 p Za 
21 内 型 1- 异 艾 烧 基 3- 已 醇 乙 酸 栈 —-311 763.8308 —137 837.360 -23 973. 72763 -473 608.8304 -33.9 


Endo-1 -isocamphanyl-3-hexanol acetate 





l 4 Rex 3-Z ,其 2- 丁 醇 Z 酸 酷 
22 内 型 4 噶 英 烷 基 -3- 乙 基 -2- 丁 醇 乙 酸 酯 -326 772.8036 -137 837.3690 -23 973.72763 -488 620.6536 -36.75 
Endo-1 -isocamphanyl-3-ethyl-2-butanol acetate 
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X2 不 同 参 数 个 数 的 模型 对 应 的 R RR. 
Table 2 R? and R’, of models with different 


number of parameters 





2.3 ”模型 的 检验 
每 一 个 亚 组 由 其 他 两 个 亚 组 组 成 的 训练 集 来 预 
测 ,而 每 一 个 训练 集 的 回归 方程 由 相同 的 描述 符 构 




























































LE] > »j ARV V ss EX 3 He 7slr | à: 
参数 个 数 相关 系数 。 、 交叉 检验 相关 系数 建 。 用 于 预测 的 QSAR 模型 的 有 效 性 是 用 每 个 训练 
ud Correlation efficient Cross-correlation coefficient : E E 
Number of parameters R R, 集 的 留 一 法 ( leave one out , LOO) 相关 系 数 ( R ) 和 
1 0. 5828 0. 4946 标准 差 S^ 进行 评价 ,得 到 比较 好 的 结果 ( 表 4) 。 
2 0.8141 0.7509 由 于 检验 组 所 含 的 化 合 物 数量 不 大 ,获得 的 尽 的 
3 0. 9098 0, 8749 预测 值 会 比较 离散 ,训练 集 和 测试 集 的 相关 系数 平均 
bii s 值 相差 很 小 ,而 且 标注 差 平均 值 相 差 不 大 ,说 明 获得 的 
3 0. 9640 0. 9296 "mu Š 
最 佳 三 参数 模型 具有 良好 的 稳定 性 和 预测 能 
表 3 最 优 三 参数 模型 
Table 3 The optimal three-parameter model 
' 回归 系数 回归 系数 标准 误 " AV 
描述 符 序 号 EUER EE 描述 符 名 称 
: egression coefficient Standard error of a 
Descriptor no. 2 A t-test value Descriptor name 
X regression coefficient 
0 — 39. 846 8.4739 -4.7525 Intercept 
1 4. 5064 0. 44073 10. 2249 Maximum nucleophilic reactivity index for a C atom 
2 0.18188 0.034992 5.1978 Topographic electronic index (all bonds) [Zefirov' s PC] 
3 0. 60862 0.12478 4.87T1 Exchange energy + e-e repulsion for a H-O bond 
表 4 三 参数 模型 检验 
Table 4 Validation of three-parameters model 
训练 集 。 化合物 个 数 。 ”相关 系数 标准 差 测试 集 ”化合物 个 数 相关 系数 标准 差 
DUM Number of ^ Correlation efficient Standard deviation TOR. Number of Correlation efficient Standard deviation 
Training sets Test sets 
compounds m sS compounds R? S 
A+B 15 0.9104 0.0012 C 7 0.9217 0.0275 
B+C 14 0. 9339 0. 0009 A 8 0. 9085 0. 0432 
A+C 15 0.8176 0.0015 B 7 0.7845 0.0691 
平均 值 Mean 0.8873 0.0012 平均 值 Mean 0.8716 0.0466 
个 描述 符 都 是 属于 缔 合 体 的 。 其 中 ,第 1 个 描述 符 
3 结论 与 讨论 表示 缔 合 体 中 的 碳 原子 最 大 原子 核反应 指数 ,第 2 
个 描述 符 表 示 缔 合体 中 所 有 键 的 拓扑 电子 指数 ,第 


本 研究 使 用 计算 化 学 手段 对 22 个 昔 类 蚊虫 驱 
避 化 合 物 与 2 种 引诱 物 的 三 分 子 缔 合 体 进 行 结构 优 
化 .格式 转换 、QSAR 建 模 ,从 研究 结果 可 看 出 驱 避 
剂 与 引诱 物 L- 乳 酸 及 氨 分 子 之 间 存 在 一 定 的 缔 合 
作用 ,并 且 该 三 分 子 缔 合 作用 对 驱 避 活性 影响 非常 
显著 。 

从 热力 学 的 角度 来 看 , 缔 合 体 的 总 能 量 小 于 驱 
避 化 合 物 与 引诱 物 的 总 能 量 , 说 明 缔 合作 用 的 存在 ， 
且 初 步 判 断 其 缔 合 

















能 量 大 小 处 于 氧 键 范围 。 计 算 获 
得 的 最 佳 模 型 中 的 3 个 结构 描述 符 分 别 是 
nucleophilic reactivity index for a C atom ,topographic 
| Zefirov”s PC ] 和 
exchange energy + e-e repulsion for a H-O bond, 3X 3 





maximum 


electronic index ( all bonds) 





3 ^P YS PERSA erp BU RCRCRE n F TREES E 
换 能 。 
本 文 的 理论 计算 结 旺 




















:表明 三 分 子 缔 合 对 驱 避 活 


性 可 以 产生 显著 影响 ,在 此 基础 上 ,对 三 分 子 缔 合 作 
用 是 如 何 影响 驱 避 剂 的 驱 避 活性 ,对 驱 避 机 理 研 究 











可 以 提供 哪些 线索 和 帮助 ,还 需 借 助 行为 学 .触角 
生理 等 多 种 手段 来 进一步 开展 研究 。 

致谢 本 研究 得 到 了 江西 农业 大 学 江西 省 竹子 种 质 
资源 与 利用 重点 实验 室 的 实验 条 件 支持 , 特 致谢 忱 。 
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